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5第 1章
序論
本研究は一次元銅酸化物モット絶縁体のような強相関電子系における電子格子相互作用
の効果を明らかにすることを主な目的として行った。具体的には異なる２つのタイプの電
子格子相互作用のモデルを用い、光吸収スペクトルを計算することで一次元モット絶縁体
の光励起の性質について調べた。
本章ではまず本研究の背景として初めに一次元銅酸化物モット絶縁体の性質を述べ、次
にこの物質の光励起における電子格子相互作用の寄与について示す。その後、本研究の目
的と本論文の構成を述べる。
1.1 研究の背景
高温超伝導体の親物質として知られる銅酸化物モット絶縁体はその光学的性質に基づき
近年、新しいデバイスとしての可能性が示されている。特に一次元モット絶縁体では従来
のバンド絶縁体より数桁大きい非線形光学応答が明らかになり、また光励起状態から基底
状態への緩和も数ピコ秒オーダーと非常に速いことが報告されている。このため一次元
モット絶縁体は光スイッチ等の光デバイスへの応用の可能性を持った材料である。しかし
複雑な電子相関のためそのメカニズムについてはまだ十分に研究されているわけではな
く、モット絶縁体の光励起状態を理解することは新たな強相関光エレクトロニクスを切り
開くことになると考えられる。
1.1.1 一次元銅酸化物モット絶縁体
本研究で対象とする一次元銅酸化物（Sr2CuO3 や Ca2CuO3 等）は Cuと Oが鎖状につ
ながった構造をもち、この鎖方向の電子間、スピン間の相関が鎖の垂直方向との相関に比
べ非常に強いため理想的な一次元系を作っている。図 1.1に Sr2CuO3 の結晶構造を示す。
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Sr2CuO3 を見ると、４個の O が平面的に Cu に配位し、CuO4 クラスターを形成してい
る。この CuO4 クラスターが頂点 Oを共有し、b軸方向に一次元鎖を形成している。
a
cb
図 1.1 一次元銅酸化物絶縁体 Sr2CuO3 の結晶構造。緑色の球が Sr、青色の球が
Cu、赤色の球が Oである。
この一次元銅酸化物はモット絶縁体と呼ばれる絶縁体となっている。これは半導体でみ
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られるようなバンドが完全に満たされてギャップが生じるバンド絶縁体とは絶縁性の起源
が異なり、クーロン相互作用が強いことに起因する。CuO4 クラスターの一次元鎖におい
て、Cu の最外殻である 3d 軌道には９個の電子が詰まっている。結晶場効果によって縮
退が解けた５つの Cu3d軌道のうち、3dx2 y2 軌道に１個の電子が存在する。一方、O の
最外殻である 2p軌道は６個の電子が詰まって閉殻となっている。一次元鎖はこの dx2 y2
軌道と周囲の Oの pσ 軌道から構成される。通常バンド理論から 3dx2 y2 軌道には半分だ
け電子が詰まった状態となっており金属になると考えられるが、実際には d 軌道は空間
的な広がりが狭いため Cuサイトに存在する強いクーロン相互作用により 3dx2 y2 軌道に
は１つの電子が局在している。そのため銅酸化物は絶縁体となっており、強い電子相関が
ギャップの原因となるモット絶縁体である。
この銅酸化物絶縁体の電子に対するエネルギー準位を図 1.2に示す。Cu サイトの大き
なクーロン相互作用Ud によって Cu3dx2 y2 準位が分裂し、その間に O2pσ 準位が存在し
ている。そのためギャップを超える励起は Cu3dx2 y2 準位と O2pσ 準位の電荷移動励起と
なる。この Cu3dx2 y2 準位と O2pσ 準位の準位差を Δとすると、U   Δ となるモット絶
縁体を電荷移動型絶縁体と呼ぶ。よって一次元銅酸化物絶縁体は電荷移動型のモット絶縁
体である。
U
d
Δ
E
3d
x2-y2
3d
x2-y2
2p
σ
図 1.2 Cu-O 構造の電子に対するエネルギー準位。各準位にある矢印は電子を表
す。銅酸化物絶縁体は Ud   Δであり、電荷移動型絶縁体となっている。
このように電荷移動型絶縁体である銅酸化物絶縁体の電子状態を正確に記述するために
は、Cuの d軌道と Oの p軌道を考慮したモデルを用いる必要がある。しかしホール（電
子）が導入されると、Oの 2p軌道上のホールと Cuの 3d軌道上のホールがスピン一重項
状態（Zhang-Riceシングレット）を作ることができる [1]。Zhang-Rice一重項を Cuサイ
トに局在した粒子とみなし、その運動を Cuサイト間のホッピングとして取り込むことに
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よって単一バンドハバードモデルにマッピングすることができる。図 1.3に光励起による
Zhang-Rice一重項形成の模式図を示す。a-1のように基底状態では Oの 2p軌道は閉殻に
なっており、Cuの 3d軌道に一つのホールが局在している。そこに光等の外部からのエネ
ルギーを受け取ることで Cuから Oへホールが移動したとき（a-2）、Oの軌道上のホール
は Cu サイト周りの４個の 2p 軌道に等価に存在しそれが Cu のホールと強く混成するこ
とにより、スピン０の一重項を形成する。これを Cuサイトのみの電子描像で見ると、基
底状態（b-1）では Cuサイト上に電子が１個ずつ局在し、光励起されたとき（b-2）２重
占有されたサイトと空のサイトができたことに相当する。これにより Cu3d軌道の上部ハ
バードバンドと Zhang-Rice一重項バンドを下部ハバードバンドとすることで一次元銅酸
化物を単一バンドのハバードモデルで記述することができる。
Zhang-Rice 一重項
a-1 b-1
a-2
b-2
ホール
電子
銅イオン
酸素イオン
図 1.3 Zhang-Rice一重項形成の模式図
ハバードモデルは最隣接サイト間ホッピング項と同一サイトのクーロン相互作用の項か
らなる。一次元銅酸化物の電子状態を記述する基本的なモデルはこの２つの項に加え、隣
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接サイト間のクーロン相互作用の項を加えた拡張ハバードモデルである。
H   t∑
i σ
c†i 1 σ ci σ hcU∑
i
ni ni V∑
i
nini 1 (1.1)
ここで c†i 1 σ、ci σ はサイト i1、iにおけるスピン σ の電子の生成、消滅演算子であり、
ni σ   c
†
i σ ci 1 σ は個数演算子である。第一項が最隣接間のホッピング、第二項目が同一
サイトクーロン相互作用、第三項目が最隣接サイト間クーロン相互作用である。V の項は
光励起によって生じる励起子の効果を取り入れるためである。基底状態においては大きな
クーロン相互作用 U のため電子は各サイトに１個ずつ局在しているが、ギャップを超え
る光励起によって電子は電荷移動され二重占有サイト（ダブロン）と非占有サイト（ホロ
ン）ができる。このときホロンとダブロンが隣り合うとき、系のエネルギーはV だけ下が
る。つまり、最隣接クーロン相互作用はホロンとダブロンを引き付け合い、励起子を形成
する効果を表している。
一次元モット絶縁体の基底状態でのスピン構造については反強磁性相互作用が働いてい
る。これはU  t から t の二次の摂動により隣り合った電子のスピンが異なっているとき
エネルギーが下がるためである。ハーフフィルドのハバードモデルは U  t とし二重占
有と非占有を排除した有効モデルであるハイゼンベルグモデルで記述することができる。
J ∑
i  j
Si S j  
1
4
nin j (1.2)
ただし最隣接サイト間のスピンの交換相互作用 J は J   4t2U  V である。Si は iサイ
トのスピン S   12を持つスピン演算子である。これより隣り合ったスピンの向きが異な
るとき系のエネルギーが低下し、モット絶縁体の基底状態では反強磁性的なスピン構造と
なっている。
1.1.2 一次元モット絶縁体の光励起に対する電子格子相互作用
本節では前述のように電子相関が強い一次元モット絶縁体におけるフォノンの効果につ
いて述べる。
一次元モット絶縁体のような電子相関が強い系であっても実験的に電子格子相互作用に
よる寄与と考えられるものが測定されている。図 1.4は Sr2CuO3 をはじめとする、一次
元モット絶縁体の光吸収スペクトルの実験結果である [2]。実線は測定された光吸収スペ
クトル、点線はローレンツ関数である。ローレンツ関数は励起子による束縛状態を表して
いる。そして本研究で対象とする赤で囲った Sr2CuO3 や Ca2CuO3 の吸収スペクトルを見
ると低エネルギー側から吸収ピークまでローレンツ関数でフィッティング出来ていること
から Sr2CuO3 や Ca2CuO3 においても励起子が形成している。一方、吸収ピークの強度が
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図 1.4 一次元モット絶縁体の光吸収スペクトル。赤で囲ったものが本研究で対象と
する一次元銅酸化物絶縁体の光吸収スペクトル。実線は測定された光吸収スペクト
ル、点線はローレンツ関数でプロットしたものである [2]。
0.1eV以上に渡っており鋭い吸収ピークを持たず、高エネルギー側ではローレンツ関数か
らはずれたブロードな構造を持っている。これはまず光励起による連続状態への遷移と理
解される。そしてそれに加えてフォノンによるポーラロン的な構造が現れてきた結果と考
えることもできる。
また、Sr2CuO3 ではこのような光学ギャップを超える吸収ピークより低エネルギー領域
の中赤外領域にスピン励起とフォノンとの相互作用を反映した特異な吸収スペクトルが観
測されている [3]。図 1.5は Sr2CuO3 の光学ギャップ（ 2eV）より低エネルギーの中赤
外吸収スペクトルの測定結果である。
0.48eV で尖った構造を持ち、0.9eV まで渡って吸収の構造が見られる。そして低エネ
ルギー側から 0.48eVのピークに向かっては、ピークに向かうほどその傾きが増加してい
る。またピークより高エネルギー側では肩のような折れ曲がりの構造を持つ。この吸収ス
ペクトルはフォノンを介在したスピン励起によるものと理解される [3] [5] [6]。そしてそ
の尖った構造はスピノンのバンドのトップとボトムでの状態密度が発散する一次元に特徴
的な van Hove特異性によるためである。なお 0.11eVと 0.21eVに見られるピーク構造は
フォノン吸収によるものである。
このようにフォノンと電荷との結合による電子格子相互作用が示唆される実験結果があ
り、強相関電子系においてもフォノンの効果というものが重要である。
このフォノンによる影響は次のように現れてくる。一次元銅酸化物絶縁体の光励起では
Cuを中心とした Oの収縮運動により、Cu3d軌道と O2p軌道の混成が変わり、Cu3d軌
道と O2p軌道間の電子のホッピング td p を変化させる。また、Cu原子上と O原子上の電
子のクーロン反発力が変わり、電荷移動エネルギー Δを変化させる。これを単一バンドの
ハバードモデルへモデル化する際、td p や Δはモデルのサイト間のホッピング t やサイト
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図 1.5 Sr2CuO3 の中赤外吸収スペクトル。E   bは CuO一次元鎖に平行、E   cは
CuO一次元鎖に垂直な方向に入射 [3]。
のポテンシャルを変化させることになる。
電子格子相互作用によって td p や Δが変化した際のモデルのホッピング t やサイトのポ
テンシャルの変化量については２次元、t-Jモデルを用いて Ro¨sch、Gunnarssonによって
調べられている [4]。彼らは電子格子相互作用の項を
Hel ph  ∑
i jσ
c˜†iσ c˜iσ ∑
q ν
gi jqνb†q ν bq ν (1.3)
とした。ここで gi j は
gi j   i
 
2 
Nωνq
eiqRi Rj2Aqνδi j Bxqνδi  jxˆ Byqνδi  jyˆ (1.4)
である。c˜†iσ、˜ciσ はそれぞれサイト i のホールの生成消滅演算子、b
†
q ν、bq ν は波数 q、
指数 ν をもつフォノンの生成消滅演算子である。N はサイト数、ων はフォノンの振動
数である。そして Aqν や Bxqν、Byqν は tpd、Δ の変化により変調させられる。
Aqνはモデル化したサイト上のポテンシャルに対する電子格子相互作用の寄与を表し、
Bxqν、Byqνはモデル化した電子のホッピングに対する電子格子相互作用の寄与を
表す。これから x方向のみのホッピングを考えることにする。彼らは td p や Δの変化に対
して Aqν、Bxqνの変化量を見積もった。
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td p の変化に対して

2 ωAq   025sinqxa2 (1.5)

2 ωBxq   00032sinqxa2cosqxa2 (1.6)
Δの変化に対して

2 ωAq   0029sinqxa2 (1.7)

2 ωBxq   00049sinqxa2cosqxa2 (1.8)
と得た。電子のホッピングを変調させる非対角な項は小さく、サイトのポテンシャルを変
調させる対角な項は大きいことが分かる。
このように電子格子相互作用の項はサイトのポテンシャルを変調させる効果が強く、ま
たホッピング変調より取り扱いが容易いことからこれまではサイトのポテンシャルを変化
させる電子格子相互作用を用いたモデルで強相関系に及ぼす効果について多くの研究がな
されてきた [7]。
しかし実際には、電子のホッピングを変調させる電子格子相互作用も存在する。上記の
モデルにおいて、その変化量はサイトのポテンシャルを変調させる項に比べ小さいが、そ
の効果が及ぼす影響はよくわかっていない。そのため本研究では電子相関の強い系におい
てこの両者の電子格子相互作用を共に同等に扱い、それぞれの効果が光吸収へ与える効果
を調べた。
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1.2 研究の目的および本論文の構成
以上の背景を踏まえ、本研究では電子サイトのポテンシャルを変調させるホルシュタイ
ン型の電子格子相互作用に加え、電子のホッピングを変調させるパイエルス型の電子格子
相互作用も同等に扱い、一次元モット絶縁体の光吸収に対してタイプの異なる電子格子相
互作用がそれぞれ与える効果を解明することを目的とする。
具体的にはこれら２つの電子格子相互作用が光学ギャップを超える電荷移動励起へ与え
る効果、及び光学ギャップ内の低エネルギー領域におけるスピン系へ与える効果について
光吸収スペクトルへ及ぼす影響から調べる。
本研究では動的に拡張された密度行列繰り込み群（Dynamical DMRG）法を用いた数値
的計算手法により上記の電子格子相互作用を含むホルシュタイン・ハバードモデル、パイ
エルス・ハバードモデルを用いて、光吸収スペクトルを計算した。
本論文の構成は以下のようになっている。第２章では本研究で用いたモデル、及び物理
量を説明する。第３章では物理量の計算方法として用いた密度行列繰り込み群法について
述べる。第４章では計算結果を示し、それに対する考察を行う。第５章では本研究を総括
する。
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第 2章
モデルと物理量
本章では本研究で用いたモデルと物理量について説明する。
2.1 電子格子相互作用を含むハバードモデル
本研究では強相関系における電子格子相互作用の効果を調べるため拡張ハバードモデル
に電子格子相互作用の項を加えたモデルを用いた。
H   t∑
i σ
c
†
i 1 σci σ hcU∑
i
ni ni V∑
i
ni 1ni 1 1
ω0∑
i
b†i 12bi 12 Hel ph (2.1)
ここで c†i 1 σ、ci σ はサイト i1、iにおけるスピン σ の電子の生成、消滅演算子であ
り、ni σ   c
†
i σci 1 σ は個数演算子である。また b
†
i 12、bi 12 はフォノンの生成、消滅演
算子である。電子系サイトを i、i1、i2    としその間にフォノンを i12、i32
   と置いていく。
第一項が最隣接間のホッピング、第二項目が同一サイトクーロン相互作用、第三項目が
最隣接サイト間クーロン相互作用である。これに格子系の部分と電子格子相互作用の項
を加えた。ω0 はフォノンの振動数である。本研究ではフォノンの分散を無視したアイン
シュタインフォノンを用いた。Hel ph の項として電子サイトのポテンシャルを変化させ
るような相互作用をホルシュタイン型電子格子相互作用とし以下の形とする [8]。
Hel ph   g∑
i
b†i 1/2 bi 1/2ni ni 1 (2.2)
これは基底状態において電子間相互作用のため各サイトに１個ずつ電子が局在していた
のが図 2.1のように光励起により生じた周囲と電荷密度差があるところで相互作用し、サ
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イトポテンシャルを変調させるモデルとなっている。ここで gはホルシュタイン型電子格
子相互作用の大きさを表す定数である。式（2.1）の電子格子相互作用の項にホルシュタ
イン型電子格子相互作用を含む場合をホルシュタイン・ハバードモデルとする。
ｇ
図 2.1 ホルシュタイン型電子格子相互作用の概念図
また電子のホッピングを変調させるような相互作用をパイエルス型電子格子相互作用と
し以下の形とする。
Hel ph   tα∑
iσ
b†i 1/2 bi 1/2c
†
i 1 σci σ hc (2.3)
これは電子のホッピングにおいてフォノンを生成、消滅させるモデルとなっている。こ
こで α はパイエルス型電子格子相互作用の大きさを表す定数である。式（2.1）の電子格
子相互作用の項にパイエルス型電子格子相互作用を含む場合をパイエルス・ハバードモデ
ルとする。
tα
図 2.2 パイエルス型電子格子相互作用の概念図
2.2 物理量
本研究で計算する光吸収は以下の形に定義しておく。
χω    1
πL
Im0 j 1
ωE0 H  iγ
j 0 (2.4)
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ここで Lは系のサイズ、0は基底状態、E0 は基底状態のエネルギー、ω は光励起のエ
ネルギー、γ はブロードニングを表す。いま絶対零度を考え、基底状態 0に入射光が吸
収され光励起状態に遷移する。
ここでホルシュタイン・ハバードモデルでのカレントオペレータ jは以下のものである。
j   it∑
i σ
c
†
i 1 σ ci σ   c
†
i σ ci 1 σ  (2.5)
またパイエルス・ハバードモデルでのカレントオペレータ jは以下のものである。
j   it∑
i σ
1αb†i 1/2 bi 1/2c
†
i 1 σci σ   c
†
i σci 1 σ  (2.6)
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第 3章
計算手法
本研究では計算手法として一次元系の大規模な計算に威力を発揮する動的に拡張された
密度行列繰り込み群（Dynamical Density matrix renormalization group）法を採用した。
本章ではこの DMRG法の基本原理と動的相関関数の計算方法、また本研究で行った計
算アルゴリズムについて説明する。
3.1 密度行列繰り込み群法の原理
3.1.1 基本原理
繰り込みの基本理念は、「系を記述する自由度のうち重要なものを残して他の自由度を
捨てていくことにより、大きな系の物理的性質を小さな自由度で数値表現する方法」であ
る。そして密度行列繰り込み群法は外界の影響を取り込りながら繰り込みを行っていくと
ころに特徴がある。本研究で数値計算するのは有限な系であるがこれは本来であれば環境
と結合している。そこで実際に計算を行いたい系をシステムブロックとし、システムに対
して熱浴の役目をする環境ブロックを取り入れる。これらシステムと環境を合わせた全系
をスーパーブロックと呼ぶ。このスーパーブロックを大きくしていく際にシステムの密度
行列の固有状態のうちその固有値の大きいものを拾っていくことで系の最適な基底が求め
られ、その基底を次の繰り込みの際のシステムと環境の基底に用いる。
本節では DMRG 法の基本原理について説明していく [9, 10, 11, 12]。まず全系として
図 3.1ようなスーパーブロックを考える。
このスーパーブロックの基底状態 ψは
ψ ∑
i  j
ψi ji j (3.1)
と表現する。ここで ii   12    l、 j j   12   Jはそれぞれシステムと環境の空
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i
j
システムブロック 環境ブロック
スーパーブロック
図 3.1 スーパーブロックの概念図
間をはる完全規格直交系である。また ψi j は実数とする。システムを厳密に記述するため
にはシステムの部分空間の次元数は l 必要だが、この次元数を l より少ない次元数 mに省
略することを考える。システムをｍ次元で記述する基底 uαは
uα ∑
i
uαi i (3.2)
と表すことができる。ここで uαは規格直交条件 uα uα
 
  δαα   を満たすとする。この
uα をシステムの基底としてスーパーブロックの基底状態 ψ を近似した状態は次のよ
うに表せる。
ψ  ψ¯ ∑
α   j
aα   juα j (3.3)
この式（3.3）の ψ¯で、uαi と aα   j を最適に選んで
S  


ψ  ψ¯


2 (3.4)
を最小にすれば、ψ¯はスーパーブロックの基底状態 ψを最もよく近似することができ
る。ψ¯は一般性を失うことなく
ψ¯ ∑
α
aα u
α
vα ∑
i  j
∑
α
aαu
α
i v
α
j i j (3.5)
と書くことができる。ここで uαとの対称性を考慮して vα ∑ j vαj  j及び aα   j   aαvαj
を導入した。結果、式（3.4）は
S  ∑
i j

ψi j  
m
∑
α1
aαu
α
i v
α
j
2 (3.6)
3.1 密度行列繰り込み群法の原理 21
となる。この Sが最小となるような uαi 、vαj、aα を選べば ψ¯が得られる。この Sを最小
化するには次のようにすればよい。まず厳密な波動関数の係数 ψi j を lJ 行列の i j成
分とし（l  J）、行列 ψ   	ψi j
を
ψ  UDV  (3.7)
と特異値分解する。ここで U は l l ユニタリー行列、V は l J 列直交行列、Dは l l
対角行列である。Dの対角成分が ψ の特異値となる。変分関数と特異値分解の対応関係
から、Dの対角成分のうち値の大きな m個を aα とし、対応するU と V の列を uα と vα
とすることが Sを最小にする最適な近似である。
実際には系の最適な状態 uα は密度行列から求められる。環境を縮約したシステムの密
度行列は
ρii   ∑
j
ψi jψi  j
  ∑
j1

l
∑
k1
UikDkkVjk

l
∑
k 1
Ui k  Dk k Vjk 

 ∑
k k 
UikDkkDk k Ui k ∑
j
VjkVjk 
 ∑
k k 
UikDkkDk k Ui k δkk 
 
l
∑
k1
UikD2kkUi k (3.8)
ρ  UD2UT (3.9)
であり、U が ρ を対角化し、その固有値の正の平方根が Dの成分となる。uαは ρ の大
きい m個の固有値に対応する固有状態である。ここで式（3.8）を「密度行列に ψ をター
ゲットする」、「ψ をターゲット状態」と呼ぶ。この密度行列はシステムの状態ベクトルに
ついての部分対角和 Trをとると
Trρ  ∑
i
ρii  ∑
i  j
ψi jψi j   1 (3.10)
という関係を満たしている。そこで式（3.9）から式（3.10）を
TrUD2UT    TrD2UTU   TrD2 (3.11)
と書き直すことができる。従って、近似の精度は
Pm   1 
m
∑
i1
D2ii (3.12)
によって評価できる。結局、近似で残すべき最適な状態はスーパーブロックの基底状態か
ら作られるシステムの密度行列から選べばよい。
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3.1.2 コレクションベクター法
基底状態を求める DMRGにおいて、スーパーブロックを最適に近似する基底は、環境
を縮約したシステムの密度行列の固有状態である。そしてこの密度行列はスーパーブロッ
クの基底状態から構成される。本研究で計算する光吸収スペクトルは動的相関関数のため
基底状態に加え、励起状態の情報も必要である。そこで以下のように基底状態に加え、励
起状態も密度行列にターゲットする。
ρii   ∑
k
Wk∑
j
ψki jψki  j (3.13)
ターゲット状態として ψki j には基底状態及び励起状態を選べばよい。ここでWk を各ター
ゲット状態の重みという。
本研究で動的相関関数を計算する際、コレクションベクター法 [13] という方法を用い
た。これは動的相関関数
χω    1
π
Im0 j 1
ωE0 H  iγ
j0 (3.14)
を計算する場合、ターゲット状態として
0 (3.15)
j0 (3.16)
ωE0 H  iγ 1 j0 (3.17)
を各々規格化した状態をとる。0は基底状態であり、 j0をつくるには基底状態にカレ
ント演算子を作用させてつくり、コレクションベクトル ωE0 H  iγ 1 j0は
ωE0 H  iγ 1x   j0 (3.18)
という線形方程式を解くことで得られる。ただしハミルトニアン行列 H を含むので共役
勾配法を用いる。結果、動的相関関数は j0と ωE0  H  iγ 1 j0の内積をとる事
で与えられる。
また上記の方法では動的相関関数のスペクトル強度はある特定のエネルギー ω に対し
てその一点のみ計算されるため、実際にはターゲット状態として式（3.15）～（3.17）に
加え、
ω2γE0 H  iγ 1 j0 (3.19)
も選ぶ。式（3.17）と（3.19）の２つのコレクションベクトルを同時にターゲットするこ
とにより、(ω γ)周辺の状態の重みが高まるため ωω2γの領域に含まれる励起状態
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がうまくターゲットされる。ωω2γの領域にあるエネルギー ω  でのスペクトル強度
は ω E0 H  iγ 1 j0というコレクションベクトルをつくり、 j0との内積をとっ
て計算される。この方法を用いると、一回の DMRGの計算で ωω 2γの領域のスペ
クトルが求められる。
3.2 密度行列繰り込み群法の計算アルゴリズム
本節では本研究で用いた DMRG法の計算手順について述べていく。本研究では無限系
法の DMRG法を採用した。計算時におけるスーパーブロックの配置は図 3.2、3.3のよう
にとる。モデルハミルトニアンの都合上、電子を繰り込むときは図 3.2、フォノンを繰り
込むときは図 3.3とした。そしてシステムブロック、環境ブロック双方の密度行列をつく
り対角化することで得た固有状態をそれぞれ新たなブロック１、４の基底 i、kとして
新しいスーパーブロックをつくり繰り込みを行う。
電子
j i k l
システムブロック
環境ブロック
1 2 3 4
図 3.2 電子を繰り込むときのスーパーブロック。システムブロックはブロック１の
基底  jとブロック２の基底 iから成り、環境ブロックはブロック３の基底 kと
ブロック４の基底 lから成る。
具体的な計算の流れを以下に説明する。また繰り込みは図 3.4のように電子、フォノン
の順で繰り込んでいきサイズを大きくしていった。
１）まずスーパーブロックが厳密に解ける小さい系をつくる。そしてブロック１、２、
３、４のハミルトニアンの行列要素を計算しておく。
２）１）で得た行列要素を使って、スーパーブロックのハミルトニアン行列の行列要素
を計算する。
３）スーパーブロックのハミルトニアン行列をランチョス法（付録 B）で対角化し、基
底状態
0  ∑
i  j k l
ψi jkl i jkl (3.20)
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フォノン
j i l
システムブロック
環境ブロック
1
2
3
図 3.3 フォノンを繰り込むときのスーパーブロック。システムブロックを縮約する
ときはシステムブロックを基底 i j、その外界を基底 lとし、環境ブロックを縮
約するときは環境ブロックを基底 ik、その外界を基底  jから成るとする。
を求める。
４）動的相関関数を計算するために必要な励起状態の情報を計算する。まず j0 は
３）で求めたスーパーブロックの基底状態にカレント演算子 jを作用させてつくる。次に
ωE0 H  iγ 1 j0は共役勾配法を用いて計算する。
５）目的のサイト数なら動的相関関数
χω    1
πL
Im0 j 1
ωE0 H  iγ
j0 (3.21)
を計算する。４）で求めた j0と ωE0 H  iγ 1 j0の内積から求める。
６）システムブロックの密度行列 ρxx  を計算する。ターゲット状態として
ψz1   0
ψz2   j0
ψz3   ωE0 H  iγ 1 j0
ψz4   ω2γE0 H  iγ 1 j0
をとると密度行列は
ρxx   ∑
z
Wz∑
y
ψαxyψαx y (3.22)
となる。本研究において密度行列の重みWz は 14 とした。
７）密度行列をハウスホルダー法（付録 C）により対角化し、大きい方から m個の固有
値 ωα とその固有ベクトル
uα ∑
i  j
uαi ji j α   12   m (3.23)
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電子
フォノン
図 3.4 DMRG法の繰り込みの流れ。電子とフォノンを別々に繰り込み、繰り込み
を行う際に状態の圧縮を行う。
を求める。システムブロックのサイト数が少なく、その密度行列の次元が mより小さい
場合は全ての固有値と固有ベクトルをとる。
８）システムブロックにおける演算子の行列要素を計算する。
９）密度行列の固有ベクトル uαi j を使って、８）でつくったシステムにおける演算子の
行列要素を基底変換する。例えば、HBn については
uα HBn 1u
α 
  ∑
i ji  j 
uα i ji jHBni ji juα
 
 (3.24)
ここで uαi j   i juα である。 j   12   m、i   1234 とすると基底変換前の行列
i jHBni j は 4m 4m 行列である。一方、α   12   m だから基底変換後の行列
uα HBn 1uα
 
は mm行列のため行列次元の圧縮が行われる。
１０）環境ブロックの方もシステムブロックと同様密度行列を対角化し、その固有ベク
トルを用いて行列次元の圧縮を行う。
１１）９）でできた Bn 1、１０）でできた Bn 1 をそれぞれ新しいブロック１、４とし、
新たなサイトを加えて新しいスーパーブロックをつくる。
１２）２）へと戻り、目的サイズまで計算を繰り返す。
本研究では目的サイズは主に電子系 12サイトとした。電子濃度はハーフフィルド。ま
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たボゾンであるフォノンの自由度の取り扱いであるが数値計算においては有限の状態数と
した。その見積もりに関しては計算結果の章で示した。各繰り込みにおいて残すシステム
ブロック、環境ブロックの状態数は主に２００とし、収束が不十分である領域はその都
度、状態数を大きくした。
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第 4章
計算結果及び考察
本章では計算から得られた結果を示すとともに、それに対する考察を行う。具体的には
ホルシュタイン・ハバードモデルとパイエルス・ハバードモデルを用いて光吸収スペクト
ルを計算し、ホルシュタイン型、パイエルス型電子格子相互作用が光励起状態に及ぼす効
果をそれぞれ調べた。
まず光学ギャップを超える高エネルギー領域でのホルシュタイン・ハバードモデルでの
計算結果を述べ、次にパイエルス・ハバードモデルでの計算結果を述べる。その後、光学
ギャップ内の低エネルギー領域についての計算結果を述べ、本章のまとめとする。
4.1 高エネルギー領域の光吸収スペクトル
本節ではタイプの異なる電子格子相互作用を用いたモデルでの光学ギャップを超える高
エネルギー領域での光吸収スペクトルの計算結果、考察について述べる。
具体的にはフォノンが電荷密度と結合することによりサイトのポテンシャルを変調させ
るホルシュタイン型の電子格子相互作用を含むホルシュタイン・ハバードモデル、電子の
ホッピングを変調させるパイエルス型電子格子相互作用を含むパイエルス・ハバードモデ
ルでの光吸収スペクトルへの効果を調べた。
4.1.1 ホルシュタイン・ハバードモデル
ここではサイトのポテンシャルを変調させるホルシュタイン型電子格子相互作用の光吸
収スペクトルへの効果を調べた。電子格子相互作用を加えた計算をする際、フォノンはボ
ゾンであるため本来無限の自由度があるが数値計算においては有限の状態数で切る必要が
ある。そしてその必要なフォノンの状態数は電子格子相互作用の大きさに対して決まる。
当然電子格子相互作用が大きい領域ほど必要なフォノン数は多くなる。そこでまず、電子
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格子相互作用 gを入れた計算において必要なフォノンの状態数について調べた。図 4.1は
基底状態において系の中央サイトでのフォノンの期待値を計算し、フォノン数依存性を
見たものである。パラメータはサイト数 12、U   10t、V   3t、ω0   05t である。横軸
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図 4.1 g  05t でのフォノンの期待値の状態数依存性。系の中央のサイトでのフォ
ノンの期待値の値をプロットした。パラメータは U=10t、V=3t、ω0   05t。繰り込
みに残す状態数は黒四角が 200、赤三角が 300である。
がサイト当たりのフォノンの状態数 Nph、縦軸がフォノンの期待値である。これを見ると
g   05t において Nph   5でフォノンの期待値が収束していると判断できる。また繰り込
みに残すブロックの状態数 mは 200と 300で違いが見られないため m   200で十分収束
していると判断できる。尚、ここで g   05t は電子格子相互作用が非常に強い場合であ
る。ホルシュタイン型電子格子相互作用は電荷密度差の生じるところで相互作用する格好
となっているため、基底状態ではほとんどフォノンを生成しない。そのため励起状態にお
いては必要なフォノンの状態数も変わり得る。そこで Nph   5より大きい状態数で光吸収
スペクトルの計算を行い、Nph   5とスペクトル形状に違いは無いことを確認した。よっ
て、光励起状態でも Nph   5でフォノン数が収束していると判断した。従って吸収スペク
トルの計算には g   05t の範囲までは Nph   5で計算を行い、その結果を示す。
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図 4.2は光吸収スペクトルの電子格子相互作用の大きさ g依存性を示したものである。
共通パラメータはサイト数 12、オンサイトクーロン相互作用U   10t、隣接サイト間クー
ロン相互作用 V   3t、フォノンの振動数 ω0   05t である。ブロードニングの大きさは
γ   02t とし、この値でスペクトルのピーク構造がぼやけたエネルギー領域は γ   01t に
して計算し直している。結果を見ると、まず g   0は電子格子相互作用が効いておらず、
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図 4.2 ホルシュタイン型電子格子相互作用での光吸収スペクトルの g 変化。パラ
メータは 12サイト、U   10t、V   3t、ω0   05t、m=200
フォノンと電子とが結合しない。よって U、V、t によって表される拡張ハバードモデル
に相当し、V   3t のため ωt   616に鋭い吸収ピークが見られる。これは励起子による
束縛状態の形成を意味している。この結果は松枝らによる拡張ハバードモデルでの光学
伝導度の計算結果と一致する [14]。なお ωt   68 付近に見られるピークは計算してい
るサイズが有限であるために出てしまうピーク、有限サイズ効果である。そして電子格
子相互作用が働き、gが大きくなるに従って、ωt   616にあったピークが g   025t で
ωt   596、g   033t で ωt   572 とピーク強度が小さくなりながら低エネルギー側
にシフトしている。また g   033t 付近からスペクトルのピーク構造に分裂が見られる。
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g   05t では ωt   462、ωt   508、ωt   550と複数のピーク構造が現れ、この分裂
したピークの間隔は 046t、042t とおよそフォノンの振動数 ω0   05t に等しい。
このように励起子による吸収ピークが電子格子相互作用によって分裂しながら低エネル
ギー側にシフトするのは、光励起により生じたホロンとダブロンという周囲と電荷密度の
異なるサイトでフォノンが生成消滅され、光励起状態のエネルギーを低下させたことによ
る。ここでホロン、ダブロンとは光励起による電荷移動で生じた電子が非占有サイト、二
重占有サイトのことをそれぞれ指す。また、ピークが分裂するのは励起子による束縛状態
にフォノンの自由度が加えられた結果である [15]。
4.1.2 ホルシュタイン型でのフォノンの違い
ここではフォノンが電荷密度と結合するホルシュタイン型の電子格子相互作用における
タイプの違いが吸収スペクトルにどのように影響するかを調べた結果について述べる。
ここまで本研究ではハバードモデルにマッピングする際、銅原子をハバードモデルのサ
イトに見立て、銅原子の周りで大きく振動している酸素をサイト間のフォノンとして設
け、隣り合うハバードモデルのサイトと電子格子相互作用するモデル（インターサイト
フォノン）としてきた。一方、各格子変位が 1サイトのみに影響するモデル（オンサイト
フォノン）が考えられ、この２つを比較した。図 4.3、図 4.4にそれぞれの概念を示した。
図 4.3 インターサイトフォノンによる電子格子相互作用の概念図
図 4.4 オンサイトフォノンによる電子格子相互作用の概念図
インターサイトフォノンでは隣のサイトとの電荷密度差が生じたところに相互作用が働
き、オンサイトフォノンでは平均的な電荷密度（各サイトに 1個の電子）と異なるサイト
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上において働く。それぞれの電子格子相互作用のハミルトニアンは
Hel ph   g∑
i
b†i 1/2 bi 1/2ni ni 1 （インターサイトフォノン）　 (4.1)
Hel ph   g∑
i
bi† bini 1 （オンサイトフォノン） (4.2)
である。図 4.5に電子格子相互作用の項として式（4.1）、（4.2）をそれぞれ用いたホルシュ
タイン・ハバードモデルでの光吸収スペクトルの計算結果を示した。共に光励起により電
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図 4.5 ホルシュタイン型のタイプの違いによる光吸収スペクトルの変化。パラメー
タは 12サイト、U   10t、V   3t、ω0   05t
荷密度に揺らぎが生じると、電子格子相互作用が働き光励起状態のエネルギーを下げる。
そのため励起子によるピークは低エネルギー側にシフトしている。ただしその効き方につ
いては差異が見られる。同じ g   05t では明らかにスペクトル形状が異なる。そしてイ
ンターサイトフォノンを g   025t とオンサイトフォノンの gの半分にすると似た形状を
示している。そこで gをパラメータとして鋭い励起子吸収ピークがどのようにシフトして
いくかを図 4.6にプロットした。これを見るとインターサイトフォノンの方が電子格子相
互作用が強く働き、光励起状態のエネルギーを下げることが分かる。オンサイトフォノン
にインターサイトフォノンの２倍の gを用いるとそのシフト量が近くなるためオンサイト
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図 4.6 励起子吸収ピークのエネルギーシフト。パラメータは 12サイト、U   10t、
V   3t、ω0   05t。g  0での吸収ピークからのシフト量をプロットしている。
フォノンに比べ、インターサイトフォノンの方がおよそ２倍の電子格子相互作用が働くと
考えられる。
4.1.3 パイエルス・ハバードモデル
ここでは電子のホッピングを変調させるパイエルス型電子格子相互作用の光吸収スペク
トルへの効果を調べた。そこでまず、電子格子相互作用 α を加えた計算において必要な
フォノンの状態数について調べた。図 4.7は基底状態において系の中央サイトでのフォノ
ンの期待値を計算し、フォノン数依存性を示したものである。パラメータはサイト数 12、
U   10t、V   3t、ω0   05t である。横軸がサイト当たりのフォノンの状態数 Nph、縦軸
がフォノンの期待値である。α   02t では Nph=5でフォノン数が十分収束しているのが
わかる。そこで光吸収スペクトルを計算する際には α   02t の範囲までは Nph=5でスペ
クトルの計算を行った。
図 4.8 は光吸収スペクトルへの α 依存性を示したものである。共通パラメータはサイ
ト数 12、オンサイトクーロン相互作用U   10t、隣接サイト間クーロン相互作用 V   3t、
フォノンの振動数 ω0   05t、ブロードニングの大きさ γ   02t である。計算結果を見る
と、α が大きくなるに従いスペクトルのピーク位置が低エネルギー側にシフトしている。
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図 4.7 α   02t でのフォノンの期待値の状態数依存性。系の中央のサイトでのフォ
ノンの期待値をプロットした。パラメータは U   10t、V   3t、ω0   05t。繰り込
みに残す状態数は黒丸が 200、白三角が 300である。
これは電子格子相互作用が働くことによって光励起状態のエネルギーを下げることによ
る。吸収ピークが現れるのは光学ギャップ分 U  V のオーダーであるから、電子格子相
互作用がU か V に有効的に繰り込まれていると考えられる。電子格子相互作用と格子系
の項を電子間の有効相互作用に置き換えると、V を有効的に tα
2
ω0
だけ大きくすることが
分かる（付録 A）。それによって光励起状態のエネルギーを下げ、スペクトルを低エネル
ギー側にシフトさせる。またスペクトルの強度については α を大きくするに従い強度が
大きくなっている。これは電子のホッピングによってフォノンを生成消滅させることで電
子の運動エネルギーが大きくなり、そのことで強度が増加したと考えられる。
また図 4.9、図 4.10、図 4.11は隣接サイト間クーロン相互作用 V が異なる場合の計算
結果である。
まず α   0での各図のスペクトルについて説明する。V  2t で励起子による束縛状態
を形成するため [14]、V   0 と V   t でのスペクトル構造は連続的な励起状態によるも
のである。今複数のピーク構造が出ているのは有限サイズ 12サイトで計算しているため
に表れた有限サイズ効果である。V   2t から励起子状態が形成され始めるため図 4.11で
ωt   68にあるピークはこの励起子状態によるピークであり、ωt   792にあるピーク
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図 4.8 パイエルス型電子格子相互作用での光吸収スペクトルの α 変化。パラメー
タは 12サイト、U   10t、V   3t、ω0   05t、γ   02t
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図 4.9 V   0での光吸収スペクト
ルの α 変化。その他のパラメータ
は 12サイト、U   10t、ω0   05t、
γ   02t
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図 4.10 V   t での光吸収スペク
トルの α 変化。その他のパラメー
タは 12 サイト、U   10t、ω0  
05t、γ   02t
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図 4.11 V   2t での光吸収スペク
トルの α 変化。その他のパラメー
タは 12 サイト、U   10t、ω0  
05t、γ   02t
は連続的な励起状態によるものである。これに α を加えるとどの V の領域でも一様に低
エネルギー側にシフトし、スペクトル強度が増している。
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図 4.12 U   100t での光吸収ス
ペクトルの α 変化。その他のパラ
メータは 12サイト、V   3t、ω0  
05t、γ   02t
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図 4.13 U   100t、V   10t での
光吸収スペクトルの α 変化。そ
の他のパラメータは 12 サイト、
ω0   05t、γ   02t
パイエルス型電子格子相互作用では電子のホッピングとフォノンが相互作用する。その
ため電子の運動エネルギーが増加し、有効的に電子相関を和らげる働きがある。そこでオ
ンサイトクーロン相互作用 U の違いによるパイエルス型電子格子相互作用の効果を調べ
た。図 4.12 は図 4.8 のパラメータにおいて U を 10t から 100t にしたものである。電子
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間相互作用が大きくなっても図 4.8と同様低エネルギー側にシフトしている。スペクトル
強度に関しては図 4.8と比べると小さくなっている。この鋭い吸収ピークは励起子ピーク
であり、U   10t に対する V   3t とU   100t に対する V   3t では明らかに後者での U
に対して V が小さく、励起子と相互作用できていないために強度が小さくなったと考え
られる。これらのことからパイエルス型電子格子相互作用はオンサイトクーロン相互作用
U には依存していないことが分かる。一方、図 4.13はU   100t、V   10t としたもので
ある。結果を見ると α を加えてもほとんど変化が無いように見える。これは V が 10t と
大きいため光励起によってできたホロンとダブロンが非常に強く束縛された励起子を形成
し、そのためホッピングによってフォノンを生成消滅させるパイエルス型電子格子相互作
用が効いていないためである。
4.2 低エネルギー領域の光吸収スペクトル
本節では光学ギャップより低エネルギー領域での光吸収スペクトルの計算結果、考察に
ついて述べる。
実験的にも Sr2CuO3 のような一次元銅酸化物モット絶縁体において観測されており、
それにはスピン励起に由来する構造と理解されている [3]。図 4.14は前節までに用いてい
たパラメータU   10t、V   3t にホルシュタイン型、パイエルス型の電子格子相互作用を
それぞれ加えて計算した光吸収スペクトルである。
計算結果を見るとまず電子格子相互作用が全く働いていない（g   α   0）拡張ハバー
ドモデル（黒線）ではギャップ内領域にあるため、一切ピークのような構造が出ていない。
そしてホルシュタイン型の電子格子相互作用を加えた g   05t（青線）では ωt   04～
ωt   22にかけて小さなピーク構造をもったスペクトルが現れている。一方、パイエル
ス型の電子格子相互作用を加えた α   02t（赤線）では何も構造が現れていないように見
える。
ホルシュタイン・ハバードモデルでは ωt   04～ωt   22 にかけ波打った構造が現
れているため複数のピーク構造が存在することが推察されるが、これが全てスピン励起に
関した構造かどうか判明しない。フォノンの振動数 ω0 によるフォノンの吸収の構造が出
ることも考えられ、そのためフォノン吸収とスピン励起に由来する構造のエネルギー領域
が重なっている可能性がある。
そこでフォノンの振動数 ω0 をパラメータとして変え、フォノン吸収による構造と、ス
ピン励起に由来する構造について調べた。フォノンの吸収は ω0 のところで起こるのでそ
れが特定できるとスピン励起による構造との判別が容易になる。図 4.15は図 4.14の青線
（ホルシュタイン・ハバードモデル）のパラメータにおいてフォノンの振動数 ω0 を 0.5t
から 0.6t、0.7t、1.0t と変化させたときの光吸収スペクトルの計算結果である。図 4.15に
4.2 低エネルギー領域の光吸収スペクトル 37
0 1 2
0.002
0.003
0.004
0.005
g=α=0
g=0.5t(Holstein)
α=0.2t(Peierls)
ω/t
I
n
t
e
n
s
i
t
y
(
a
r
b
.
u
n
i
t
)
図 4.14 低エネルギー領域の光吸収スペクトル。パラメータはサイト数 12、U   10t、
V   3t、ω0   05t、γ   01t、Nph   5。繰り込みの状態数 200である。
示した結果を見ると、系統的にスペクトルが変化しているのがわかる。
各 ω0 の吸収スペクトルにおいて低エネルギー側から一つ目に現れるピーク構造は
ω0   05t で ωt   04～0.5、ω0   06t で ωt   06、ω0   07t で ωt   07、ω0   t で
ωt   1付近と各 ω0 に対応しているためフォノン吸収による構造と理解される。そのた
めその後に続く複数のピーク構造がスピン励起に由来する構造と考えられる。各 ω0 の吸
収スペクトルの結果から、フォノン吸収による構造のところからスピン励起に由来する構
造が起こることがわかる。
次にスピン励起に由来する構造のエネルギー領域等について詳しく見ていく。スピン
励起に由来する構造は J   4t2U V に関係するから、オンサイトクーロン相互作用U を変化
させ、U   10t での結果と対比させることで J 由来の構造を調べる。図 4.16は図 4.15の
ω0   t でのパラメータにおいてU   20t としたときの吸収スペクトルである。図 4.15で
用いていたブロードニング γ   01t では構造が明瞭でないため γ   0025t で考察するこ
とにする。ただしブロードニングが γ   0025t と非常に小さいため、計算したエネルギー
領域のつなぎ目でデータに荒さがある。U   10t の図 4.15での ω0   t のスペクトルと同
様、ωt   1にフォノン吸収によるピーク構造が現れている。その後に続く複数のピーク
構造がスピン励起に由来する構造と考えられる。ハイゼンベルグモデルでの一粒子エネル
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図 4.15 フォノンの振動数 ω0 を変化させたときの光吸収スペクトル。ホルシュタ
イン・ハバードモデルを用い、共通のパラメータはサイト数 12、U   10t、V   3t、
g  05t、γ   01t、繰り込みの状態数 200である。
ギー分散のエネルギー領域は πJ であり、図 4.16のパラメータでは J～0.24t、πJ～0.74t
となり、実際フォノン吸収による構造のところ（ωt=1）から ωt～1.7に渡ってスピン
励起に由来する構造が見られる。同様に、図 4.15においても各 ω0 のフォノン吸収による
構造のところから、πJ の領域に渡りスピン励起に由来する構造が見られる。なおスペク
トル形状については本計算では有限サイズで計算しているため不連続にピーク構造が現れ
ている。
これまではそれぞれのピーク構造の由来を見るためフォノンの振動数を実際より非常に
大きくしてきた。しかし、現実の物質においてはフォノンの振動数は 0.08eV程度である
ためその対応として ω0   01t での計算を行い、その結果を図 4.17 に示した。結果を見
ると ωt   04～ωt   17にかけ複数のピーク構造が現れている。ω0   01t では計算の
収束性が悪く、計算したエネルギー領域のつなぎ目でデータに荒さがある。有限サイズ
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図 4.16 オンサイトクーロン相互作用U   20t としたときの光吸収スペクトル。そ
の他のパラメータはサイト数 12、V   3t、ω0   t、g  05t、γ   0025t である。
の計算のため不連続にピーク構造が現れており、実験的に得られているようなカスプ構
造は現れないが、フォノンのアシストによるスピン励起に由来する構造が得られた。ま
た ω0   01t では ωt   01 にはっきりとはフォノン吸収によるピーク構造は見られな
かった。
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図 4.17 ω0   01t での光吸収スペクトル。その他のパラメータはサイト数 12、
U   10t、V   3t、Nph   5、g  025t、γ   0025t。繰り込みの状態数は 300である。
4.3 計算結果のまとめ
本節では本章で得られた結果をまとめておく。
本章では電子サイトのポテンシャルを変調させる電子格子相互作用を含んだホルシュタ
イン・ハバードモデルと電子のホッピングを変調させる電子格子相互作用を含んだパイエ
ルス・ハバードモデルを用いてそれぞれの電子格子相互作用が光吸収へ与える効果につい
て調べた。
まず光学ギャップを超えるエネルギー領域について計算した結果を述べる。ホルシュタ
イン・ハバードモデルでは電子格子相互作用の大きさ gが大きくなるに従い、スペクトル
が低エネルギー側にシフトしていき、そのピーク構造がおよそフォノンの振動数の間隔で
分裂していくことが分かった。これは光励起によって生じたホロンとダブロンといった周
囲と電荷密度の異なるところでフォノンが生成消滅され、光励起状態のエネルギーを下げ
ることによる。またホルシュタイン型電子格子相互作用において、フォノンが隣接サイト
間の電荷密度差と結合するインターサイトフォノンと 1サイトのみに働くオンサイトフォ
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ノンについてその効果を調べたが、結果インターサイトフォノンはオンサイトフォノンの
およそ２倍で光吸収へ与える効果が強いことが分かった。一方パイエルス・ハバードモデ
ルでも電子格子相互作用の大きさ α が大きくなるに従い、スペクトルが低エネルギー側
にシフトしていくことが分かった。ただしホルシュタイン型ではピーク構造が分裂したの
に対し、パイエルス型ではそのスペクトル形状に大きな変化は見受けられなかった。α に
よる変化はオンサイトクーロン相互作用 U に依存せず、むしろ隣接サイト間クーロン相
互作用 V に依存されることが分かった。これはパイエルス型はホッピングによってフォ
ノンを生成消滅させるため、ホロンとダブロンが V によって束縛されるか自由に移動で
きるかに起因する。
次に、光学ギャップより低エネルギー領域について計算した結果を述べる。まずフォノ
ンと相互作用しない拡張ハバードモデルにおいてはギャップ内領域にあるため、何も構造
をもたない。しかし、これに電子格子相互作用が加わることで実験的にも観測されている
フォノンを介したスピン励起に由来した構造が現れた。この場合、ホルシュタイン型の電
子格子相互作用において構造が現れ、パイエルス型の電子格子相互作用では何も構造が現
れなかった。そしてホルシュタイン型においてフォノン吸収によるピーク構造のところか
らスピン励起に由来した構造が現れた。またそのスピン励起に由来した構造のエネルギー
領域はハイゼンベルグモデルの一粒子エネルギー分散の幅で現れた。
結果として、光学ギャップを超える高エネルギー領域、及びギャップ内の低エネルギー
領域の光吸収に対し、ホルシュタイン型電子格子相互作用は大きくそのスペクトル形状を
変化させる効果があり、パイエルス型ではスペクトル形状そのものは変化に寄与せず光励
起状態のエネルギーを低下させる効果があることがわかった。
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一次元銅酸化物モット絶縁体はその成り立ちから電子相関が重要な因子であることはも
ちろんであるが、近年、そのような系における電子格子相互作用の効果が注目されてい
る。実験的には光吸収や角度分解光電子分光をはじめとした光学測定によってフォノンが
寄与した結果が示されている。そして理論的にも電子相関と電子格子相互作用を含めたモ
デルでの研究が多くなされている。しかしこれまで理論的な電子格子相互作用の取り扱い
はそのほとんどが強相関電子系を記述するハバードモデルに、サイトのポテンシャルを変
調させるホルシュタイン型の電子格子相互作用を加えたホルシュタイン・ハバードモデル
である。しかし、電子のホッピングを変調させるパイエルス型の電子格子相互作用、その
中でフォノンを量子論的に扱った研究はほとんどなされていない。
従って本研究ではホルシュタイン型の電子格子相互作用に加え、パイエルス型の電子格
子相互作用も同等に扱い、タイプの異なる電子格子相互作用が一次元モット絶縁体の光吸
収へそれぞれ与える効果を明らかにすることを目的とした。具体的にはこれら２つの電子
格子相互作用が光学ギャップを超える電荷移動励起へ与える効果、及び光学ギャップ内の
低エネルギー領域におけるスピン系へ与える効果について光吸収スペクトルへ及ぼす影響
から調べた。
その手法として上記の電子格子相互作用を含むホルシュタイン・ハバードモデル、パ
イエルス・ハバードモデルに対して動的に拡張された密度行列繰り込み群（Dynamical
DMRG）法を適用して、一次元モット絶縁体における光吸収スペクトルを計算した。
その結果を以下に述べる。
まず光学ギャップを超えるエネルギー領域を計算した結果について説明する。ホルシュ
タイン・ハバードモデルでは電子格子相互作用の大きさ gが大きくなるに従い、スペクト
ルが低エネルギー側にシフトしていき、そのピークがおよそフォノンの振動数の間隔で分
裂していくことが分かった。これは光励起により生じたホロンとダブロンといった周囲と
の電荷密度差が生じたところでフォノンが生成消滅され、光励起状態のエネルギーを下げ
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たことによる。一方パイエルス・ハバードモデルにおいても電子格子相互作用の大きさ α
が大きくなるに従い、スペクトルが低エネルギー側にシフトしていくことが分かった。た
だし、ホルシュタイン型ではピーク構造が分裂したのに対しパイエルス型ではそのスペク
トル形状に大きな変化は見受けられなかった。パイエルス型の電子格子相互作用はオンサ
イトクーロン相互作用U に依存せず、むしろ隣接サイト間クーロン相互作用 V に依存さ
れることが分かった。これはパイエルス型はホッピングによってフォノンを生成消滅させ
るため、ホロンとダブロンが V によって束縛されるか自由に移動できるかに起因する。
次に光学ギャップより低エネルギー領域を計算した結果について説明する。電子のホッ
ピング、オンサイトクーロン相互作用、隣接サイト間クーロン相互作用で記述される拡張
ハバードモデルではギャップ内領域にあるため低エネルギー領域において何も構造を持た
ない。しかし電子格子相互作用が加わるとフォノンを介したスピン励起に由来する構造が
現れた。この場合、ホルシュタイン型の電子格子相互作用において構造が現れるが、パイ
エルス型電子格子相互作用では何も構造が現れない。そしてホルシュタイン・ハバードモ
デルにおいてフォノン吸収によるピーク構造のところからスピン励起に由来した構造が現
れた。
本研究では電子相関の強い一次元モット絶縁体の光吸収に対する２つのタイプの電子格
子相互作用の効果を調べた。その結果、サイトのポテンシャルを変調させるホルシュタ
イン型電子格子相互作用はスペクトル形状を大きく変化させるが、電子のホッピングを
変調させるパイエルス型電子格子相互作用ではスペクトル形状を変化させないことがわ
かった。
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パイエルス型電子格子相互作用の有
効相互作用
ここでは電子のホッピングを変調するパイエルス型電子格子相互作用を含むパイエル
ス・ハバードモデルのハミルトニアンの電子格子相互作用と格子系の項をカノニカル変換
によって電子間の有効相互作用に置き換える。
Hboson   tα∑
iσ
b†i 1/2 bi 1/2c
†
i 1 σci σ hcω0∑
i
b†i 12bi 12 (A.1)
変換するボゾンの演算子を以下とする。
¯bi 12   bi 12 ∑
iσ
tα
ω0
c†i 1 σci σ  c
†
i σci 1 σ  (A.2)
¯b†i 12   b
†
i 12 ∑
iσ
tα
ω0
c†i 1 σci σ  c
†
i σci 1 σ  (A.3)
式（A.2）、（A.3）より式（A.1）は
Hboson   tα ∑
iσσ  
	
¯b†i 12  ¯bi 12 
2tα
ω0
c
†
i 1 σ ci σ  c
†
i σci 1 σ 
c
†
i 1 σ   ci σ    c
†
i σ   ci 1 σ  
ω0 ∑
iσσ  
	
¯b†i 12 
tα
ω0
c†i 1 σ ci σ  c
†
i σci 1 σ 
	
¯bi 12 
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c†i 1 σ  ci σ    c
†
i σ  ci 1 σ  
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i
¯b†i 12 ¯bi 12 
tα2
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∑
iσσ  
c
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i 1 σci σ  c
†
i σci 1 σ c
†
i 1 σ   ci σ    c
†
i σ   ci 1 σ   
  ω0∑
i
¯b†i 12 ¯bi 12 
tα2
ω0
∑
iσσ  
c†i 1 σci σ c
†
i 1 σ  ci σ    c
†
i 1 σ ci σc
†
i σ  ci 1 σ  
 c†i σ ci 1 σ c
†
i 1 σ   ci σ    c
†
i σci 1 σc
†
i σ  ci 1 σ   (A.4)
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ここで第二項において σ   σ  のとき
∑
σ
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†
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†
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†
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†
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となり、σ   σ  のとき
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となる。従って式（A.4）は
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∑
iσ
	ni 1 σ ni σ  2ni 1 σni σ 
 2∑
i
c
†
i 1 ci 1 c
†
i ci   c
†
i 1 ci 1 c
†
i ci 
 ∑
σ 	σ  
c
†
i 1 σc
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†
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となる。スピン演算子 Si を導入して
Si  S j   Szi S
z
j 
1
2
S i S
 
j S
 
i S
 
j  (A.8)
Szi  
1
2
ni 1 ni S i   c
†

c

 S i   c
†

c

(A.9)
の関係を用いると、式（A.7）は次のように変換される。
Hboson   ω0∑
i
¯b†i 12 ¯bi 12 4
tα2
ω0
∑
i
Si 1 Si 
tα2
ω0
∑
i
ni 1 1ni 1

tα2
ω0
	1  ∑
i σ 	σ  
c†i 1 σc
†
i 1 σ  ci σ  ci σ  ci 1 σ ci 1 σ   c
†
i σ   c
†
i σ 
 (A.10)
よって、電子格子相互作用が働くと式（A.10）の第二項、第三項からスピン間の相互作用
と隣接サイト間クーロン相互作用を有効的に変化させる。
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付録 B
ランチョス法
この付録ではハミルトニアン行列を対角化する際に用いたランチョス法 [16]について
述べる。
本研究ではハミルトニアン行列 H は大次元の実対称行列であり、基底状態とその固有
エネルギーのみ興味があるため大規模疎行列を計算するのに有効的なランチョス法を用い
た。ランチョス法はハミルトニアン行列を３重対角行列に変換し、その３重対角行列を対
角化する手法である。以下にランチョス法の手順を示す。
与えられた N 次元のエルミート行列 H をあるのユニタリー行列U によって３重対角行
列 T に変換されるとする。
U†HU   T U†U   1 (B.1)
T  











a1 b2 0    0 0 0
b2 a2 b3    0 0 0
0 b3 a3    0 0 0
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
0 0 0    aN 1 bN 1 0
0 0 0    bN 1 aN 1 bN
0 0 0    0 bN aN
	



















(B.2)
U   u1 u2 u3     uN uiu j  δi j (B.3)
uiは N 次元列ベクトルである。また式（B.1）から
HU  UT (B.4)
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であるため次の漸化式を得る。





Hu1  a1u1b2u2
Hui  biui 1aiuibi 1ui 1
HuN  aN u1bN uN
(B.5)
ここでこの漸化式を解くため、uiに任意の初期ベクトルを与え、３重対角行列 T の行
列要素を決定していく。
１．u2を b2u2  Hu aiuiから決める。このとき ai   u†i Huiであり、b2 は規
格化から決める。
２．ui 1を bi 1ui 1 Hui biui 1 aiuiから決める。このとき ai   u†i Hui 
biui 1   u†i Huiであり、bi は規格化で決める。
以下、２の反復操作を N 1回繰り返せば３重対角行列 T が得られるがランチョス法の
利点は N 1回よりもはるかに小さい高々１００回程度の反復で得られた３重対角行列の
部分行列 TM の最低の固有値 ˜E0 が元の行列の最小固有値 E0 に収束することにある。
上の方法で得られた３重対角行列の固有値 ˜E0、固有状態 x0からハミルトニアンの固
有状態 0は次のようにして求める。
TM x0   ˜E0x0 (B.6)
ここで、
TM  U†MHUM
UM   u1 u2 u3     uM (B.7)
であるから
0 
M
∑
i1
x0iui (B.8)
ただし、x0i は１ x0の i成分である。
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付録 C
ハウスホルダー法
この付録ではシステムブロック、環境ブロックの密度行列を対角化する際に用いたハウ
スホルダー法 [17] について述べる。ハウスホルダー法は一般の実対称行列を３重対角化
行列に変換する標準的な手法である。
まず次のように行列 Aを直交行列 Pを用いて変換し、その第１行の a11、a12 要素以外
を０にする。
P 1AP   P 1







a11 a12 a13    a1n
a21 a22 a23    a2n
a31 a32 a33    a3n
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
an1 an2 an3    ann
	











P
 







a11 a

12 0    0
a21 a

22 a

23    a

2n
0 a32 a33    a3n
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
0 an2 an3    ann
	











(C.1)
ここで行列 Pの候補として、行ベクトル pt =(0,1,p3,p4,   ,pnで与えられる次の行列と
する。
P   I αppt  







1 0 0    0
0 1 α  α p3     α pn
0  α p3 1 α p3 p3     α p3 pn
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
0  α pn  α p3 pn    1 α pn pn
	











(C.2)
ここで
α  
2
1∑nm3 p2m
(C.3)
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とすると、行列 Pは直交行列となる。行列 Aと Pを以下のように略記すると
A  







a11 a12    a1n
a21 a22    a2n
a31 a32    a3n
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
an1 an2    ann
	











 




a11 A12
A21 A22
	





(C.4)
P  







1 0 0    0
0 1 α  α p3     α pn
0  α p3 1 α p3 p3     α p3 pn
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
.
0  α pn  α p3 pn    1 α pn pn
	











 




1 0
0 P22
	





(C.5)
直交変換 PAPは
PAP  




1 0
0 P22
	









a11 A12
A21 A22
	











1 0
0 P22
	









 




a11 A12P22
P22A21 P22A22P22
	





(C.6)
ここで
a11   a11 (C.7)
であり、n 1次元の行ベクトル A12P22   a12a13    a1nの各成分は、
a12   a12 αa12 a13 p3    a1n pn   a12  s (C.8)
であり、それ以外の成分は
a13   a13  p3αa12 a13 p3    a1n pn   a13  sp3
   (C.9)
a1m   a1m  pmαa12 a13 p3    a1n pn   a1m  spm
  
a1n   a1n  pnαa12 a13 p3    a1n pn   a1n  spn
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である。ここで sは
s   αa12 a13 p3    a1n pn (C.10)
である。３重対角化の a1m   0(m=3,   ,n)とするには、a1m  spm   0、すなわち
pm  
a1m
s
m   3    n (C.11)
と pm を決定すればよい。分母の sは式 C.10で定義されているが、直交変換により、行
ベクトルの大きさは変わらないから
n
∑
i1
a21i   a
2
11 a
2
12 (C.12)
a212  
 
n
∑
i2
a21i (C.13)
よって
s   a12 a

12   a12
 
n
∑
i2
a21i (C.14)
ここで  の符号には依存しないが、桁落ちを防ぐため a12 の正負と同じにすることが
望ましい。その結果、
s   a12  sgna12
 
n
∑
i2
a21i (C.15)
a12   agna12
 
n
∑
i2
a21i (C.16)
a1m   0 m   3    n (C.17)
となる。上記のように sが決定されると式 C.11から pm が式 C.3から α が求まり、行列
Pのすべての要素が決定される。よって n  1 n  1 の行列 P22A22P22 の行列要素の
計算が可能となり、３重対角行列に変換していく。
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